剛体球鎖による液晶の相転移のシミュレーション(京大基研滞在型研究会「International Workshop on Amphiphilic Systems」,研究会報告) by 八幡, 尚 & 小野, 昱郎
Title
剛体球鎖による液晶の相転移のシミュレーション(京大基
研滞在型研究会「International Workshop on Amphiphilic
Systems」,研究会報告)
Author(s)八幡, 尚; 小野, 昱郎

















































? ?? ? ? ?
?
? ? ?
? ? ? ? ? ? ? ? ?









2 4 ● ● 10 12 14 1l-
図3 2体分布関数Gz(I)
図2 分子の配向のスナップショットC=60%
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図4 2 体分布関数G吋(r)
れることでも､スメクチック相になっていることが確かめられる｡しかし､C=67.5%では､ピークか消失
し､層状構造が消える｡一方､図4に示されるように､cy面 のGcy(r)に周期的なピー クが現れ､3角格
子状の配置秩序かあるコラムナ-相の様にみえる｡C=70.7%では､結晶相と思われる｡
4 まとめと検討
剛体球鎖の模型を用いて､分子の濃度を増すことによって,斥力相互作用だけで､液晶の等方相､ネマ
チック相､スメクチック相が生じることを､分子動力学で示すことが出来た｡さらに､コラムナ-相も現
われたが､真の安定状態であるか疑わしい｡ここでは､定額法を用いたが､定圧法[4】でシミュレー ション
をおこなう方がよいと思われる｡
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